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(b),(C)はそれぞれ BCC,FCC格子の多面体で, (a),〔b)の右下の数字 n3n｡
n5-- は 3,4,5,-･- 角形の数を表わすo以下では多面体をn3n｡n5-- で分
類することにする (Finneyl))｡一般硝 子配置の歩合,各頂点には三つの稜かあつ
まるO 図1(C) のH点のように4つ以上の稜があっまる測産は 0と考えられるか,も
しそのようになった時には関与する粒子の微小変位によって分離させる｡
次に多面体の分布が計算できるモデルを考察する｡規則格子上に配位 している粒子か
互いに独立に各格子点を中心とする半径∂(≪al ただしal は格子の最近按距離 )
の球の内部を一様にランダムに分布するモデルを考え,これをrandom solid と呼ぶ
ことにするoBCC格子の random solidの場合,すべて 0608なる多面体で変化 し
ない｡flCC格子の場合,図 1(C)のH点は次の七通 りに分かれる (図 2)0 H 点は








レーションをおこなうo ∂- (1/20)al のと
きpl- p2-0･311,p3--- - p6- 0･020,
?













き pl- p2- 0･305,p3-‥･-- p6- 0･022,p7- 0･301を得たo
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(a) random solid (FCC)8- (1/20)al
(bl FCC solid N-256 p -2.0
(C) fluid N-500 /)-0.9
(d) compressedfluid N-500 p- 1.2186
(e) cnmpressedfluid N-500 β-1.2186 20個の平均化パ ターン
(f) BCCsolid N-250 p-1.2186
(〟-N/V N;粒子数 V;系の体積 )
多面体の種類の分布の結果を図 3に示す｡図では FCC格子の random solid の各
F面体に対 して出現確率の大きい順に蓉わ してある.(b)～(f)図は上田 ･荻田 ･樋渡他
の分子力学法による計算機実験 2)で得 られた配置に対する多面体分布である｡ ここで粒
子間神互作用は O(r)= E(0/r)12としている｡図4,5には図 3に対応 してそれぞれ
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図 4 多面体 の面数分布
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Fee snlidは randnm snlid に傾向は似ているか三角形の面か項われにくいのは
格子振動かランダムと見なせぬことと関係かあると考えられる｡面数分布については
rZlndom solidは流体和に似ているのに対 し稜数分布に関しては固相に類似 している
点は r(lndom solid(FCC)の1つの特徴 といえる.
圧縮法で得られた高密度状態 (p- 1･21･86)に対する分析は.構造決定をするため




である. BCCsQlidの 1配置に対する締巣と,ここに掲げなかった他の量の分布 (例
えば n角形の面積分布)を併せ考えて,この状態がIleC構造の圃柳 こ近いと判断でき
る｡
以上述べたような多面体分和 ま流僻 目に関して少し系統的に調べてお り,剛体球のラ
ンダムパ ッキングと定性的に対応かつ くことかわかっている｡なおこのような･いわば
3)
統計幾何学的扱いはBernal以来,Rahman , Finneyらかおこなってお り,我々の
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fi- A+Vl+V2 K :Kineticenergy
vl主 i責了 ij:potentialenergy
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